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반응 유동에서의 충격파-입자 상호작용에 대한 연구는 물질
경계면 처리를 위해 하이브리드 입자 레벨 셋 알고리즘과 함께
오일러리안 유체 역학 방법을 사용하여 수행되었다. 본 연구에서는
열압 효과를 향상시키기 위해 무작위로 분포된 반응성 금속 입자를
포함하는 고에너지 물질의 메조-메크로 스케일 수치 모델링을
다루고 있다. 반응성 유동 모델에서 압력기반 폭굉 해석을 위해
고폭화약으로 RDX, HMX 들을 사용하였으며 온도기반 폭연
모델링을 위해 알루미늄이나 구리 반응성 입자를 사용하였다.
고폭발성 응축된 상태의 고에너지물질에서 충격파로 인한 입자들의
붕괴를 시뮬레이션 하였으며 금속입자가 다량 함유된 RDX 는
충격파와 함께 폭발하며 폭발 충격파 뒤의 에너지 방출 및
알루미늄의 후 연소 반응을 수치적으로 모사하였다. 또한, 동일한
조성에서 연속체 모델과 이종모델을 가지고 충격파 전달
폭굉과정에 대해 비교 분석을 진행하였다. 다 물질 및 3 차원
시뮬레이션으로의 확장은 복합화약의 반응성 유동에서 입자
열/구조적 거동의 정확한 계산을 가능하게 하였다.
주요어: 하이드로다이나믹해석 (Hydrodynamic analysis), 고폭화약
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제１장 서    론
본 연구에서는 주로 고폭화약이나 파이로테크닉 물질 같은 고체
상태의 고에너지 물질을 다루고 있으며 이의 초음속, 아음속 연소
과정을 수치적으로 해석하였다. 고에너지물질은 연료 및 산화제로
이루어진 복합체로 외부에서 에너지가 가해지면 화학적 엔탈피가
열적 에너지로 매우 빠르게 변화하는 특징을 가지고 있다. 고에너지
물질은 군용화약, 로켓, 기타 추진기관 등 다양한 영역에서 활용되
고 있으며 폭굉(Detonation)반응이 일어날 시에는 높은 압력과 고
온을 동반하게 된다. 이러한 고에너지 물질의 착화 방식은 다양한
방식이 있다. 전기 스파크로 순간적인 고에너지를 만들어서 착화하
는 방식, 높은 열을 가해 착화하는 방식, Flyer 같은 비행체 파편을
빠르게 충돌시키는 방식 등 다양한 초기 점화 방식이 있으며 본 연
구에서는 주로 Flyer와 같은 비행체 파편이 빠르게(~1500m/s) 날
아와 고에너지 물질에 충돌하는 것으로 해석을 진행하였다.
외부의 강한 충돌이 있으면 고에너지물질 내부에서는 충격파
(Shock)이 생성되게 된다. 진행하는 충격파가 내부 폭약 입자와 충
돌할 때, 입사 압력파의 왜곡 및 입자의의 형상 변형으로 인하여 복
잡한 유동 구조가 형성된다. 이때 rarefaction의 회절은 충격파와
후류 입자 사이의 상호작용으로 인해 다양한 형태로 발전한다. 입자
의 존재는 장애물로서 작용하여 파면에서 왜곡을 발생시키고 입자
뒤에서 다양한 유형의 반사 인장파(Reflected tensile wave)가 중첩
되게 한다. 이 과정의 또다른 주요 특징은 연소가능한 고에너지 금
속 입자를 연소시킬 수 있으며 연소 가스화 된 물질은 대기중으로
２
퍼져 나간다. 이는 많은 수의 금속 입자와 고에너지물질의 연소로
발생된 강한 충격파 간의 상호작용 때문이며 그 복잡성으로 인해
쉽게 해석되기 어려운 현상이다. [1-4]
고에너지 물질 내부의 금속 입자 첨가물은 대기중에서 후 연소
(After-burning) 특성으로 인해 폭약의 다중 반응 기능을 향상시
킨다. TNT, HMX, RDX, PETN등고전적인 고폭화약의 1차 폭발 후
금속입자의 2차 반응은 폭발 시간을 늘리며 이는 파괴력을 높이기
는 열압효과(Thermobaric) 이다. 금속이 다량 함유된 고에너지 물
질의 고압조건에서 후 연소 현상을 이해하기 위해서는 고폭화약에
의한 1차 폭굉과 금속입자에 의한 2차 폭연 반응을 이해하는 것이
매우 중요하다. [4-6]
본 연구에서 사용된 조성중 하나인 알루미늄이 함유된 RDX에서
단일 RDX의 반응을 요약해 보면 C3H6N6O6 → 3N2 + 3H2O + 3CO
과 같이 쓸 수 있다. 하지만 산소가 적게 함유된 폭약의 반응 과정
의 경우 검은 연기를 발생시키며 그 자체로 더 연소할 수 있는 연
료가 되는 단일 탄소 C와 탄소 monoxide CO가 생성되게 된다. 폭
굉으로의 연소가 종료된 이후에는 RDX와 같은 폭약의 생성물
(Product)은 자유롭게 공기중으로 퍼져 나가게 된다. 이러한 현상
이 발생할 때 생성물은 공기중의 산소와 결합하게 되고 연소되게
되어 이산화 탄소로 완전히 연소될 수 있다. 이 과정에서 알루미늄
알갱이가 참여하게 되면, 역시 대기중 산소와 결합을 시도하여 연소
된다. 알루미늄은 반응성 금속이고 물 및 공기와 자발적으로 반응하
여 산화 알루미늄을 형성한다. 따라서 반응성 알루미늄이 첨가된
RDX의 전체 반응 과정은 다음과 같다.
３
C3H6N6O6 + Al powders + Supplied air
→ 3N2 + 3H2O + αCO2 + βAl2O3           (1)
2CO + O2 → 2CO2 (stoichiometric)        (1.1)  
4Al + 3O2 → 2Al2O3 (stoichiometric)         (1.2)
2Al + 3H2O → Al2O3 + 3H2 (anaerobic)     (1.3)
2Al + 3CO2 → Al2O3 + 3CO (anaerobic)    (1.4)
알루미늄 산화의 제 2반응(식 (1.1)을 2차 fireball 혹은 후 연소
반응이라고 한다. 이러한 fireball은 폭발물과 혼합된 구리, 실리콘,
붕코, 지르코늄 및 바인더(binder)와 같은 다른 가연성 물질에 의해
생성될 수 있다. CHNO 폭발성 CxHyNwOz와 같은 일반 화학식을 참
조하면, 모든 탄소가 CO2로 연소되기 위해서는 단일 탄소 원자당
두 배의 산소 원자가 필요한 것을 확인할 수 있다. 대부분의 CHNO 
기반 폭발물은 음의 산소 평형 값(Oxygen Balance, OB%)을 가지
기 때문에 항상 fuel rich한 반응을 보이고 연소 후 연소되지 못한
연료는 대기 중 대기와 반응할 때 다시 연소될 수 있다. 따라서, 
fuel rich한 금속 첨가 알갱이들은 폭굉 후 시간이 지연된 후 폭연
반응으로 타게 된다. 본 연구에서 알루미늄연소는 stoichiometric과
정을 가정하였으며 알루미늄의 연소는 2개의 aerobic과정(식 (1.1), 
(1.2))과 2개의 anaerobic과정(식 (1.3), (1.4))으로 구성된다. 이
때 H2O 및 CO2는 알루미늄과의 추가 반응없이 최종 생성물로 고려
될 수 있다.
참고문헌 [8,9]에서, 응집된 입자들은 연속체로 가정되었으며
macroscale로 처리되었다. 그러나 이러한 접근은 개별 입자 및 집
４
단 입자의 상세한 거동을 보여주지 못한다. 또한 이 가정은 입자가
큰(~mm) 특수한 상황에서만 적용할 수 있기 때문에 마이크로미터
에서 나노미터까지 입자가 사용되는 최근의 복합화약에는 적합하지
않다. 최근에, Mehta et al. [10]은 원통형(또는 구형) 강체의 단일
입자와 2차원 형상의 충격파 사이의 상호작용을 비교, 분석하였으며
Ling et al. [11]은 충격파에 의해 영향을 받는 입자의 변형을 고려
하였다. 충격 압력이 가해짐에 따라서 둥근 입자는 점차 평평한 형
태로 변형되었고 vortex shedding이 발생하였다. Boiko et al. [12]
은 초고속카메라를 사용하여 충격파와 응집된 입자들 간의 상호작
용을 시각화 하였다. 넓게 분포된 입자들이 조밀하게 분포된 입자들
보다 대기중으로 더 빠르게 퍼져 나가는 것이 관찰되었다. 참고문헌
[13]은 폭발물내부에서 입자 구름 해석 수치 연구를 진행하였으나
알루미늄의 입자 크기 및 초기 배열이 고정되어 있어 입자의 크기
및 위치는 무작위로 분포되는 시제 복합 화약 분말의 경우와는 차
이가 있다.
그림 1.1 알루미늄이 다량 함유된 열압 복합화약의 Grain 분석도
５
그림 1.1은 알루미늄 입자가 함유된 RDX의 개략도를 보여준다.
고에너지 물질에서 이렇게 반응성 금속이 함유된 경우에는 더 긴
연소시간으로 향상된 블라스트 효과(Blast effect)를 보장한다.   
본 논문의 제 2장에서는 고에너지 물질의 연소/폭발을 해석하기
위한 열/유체 하이드로다이나믹(Hydrodynamic) 해석 기법에 대해
설명하고 있으며 지배방정식, 상태방정식, 연소 모델과 같은 다양한
해석 요소등에 대해 서술하였다. 또한 메조-마이크로(Meso-micro) 
해석 및 다 물질 해석을 위해 도입한 경계면 처리 기법 및 비 반응
성 유동(Cold flow)을 통한 코드의 V & V(Validation & 
Verification, 검증)과정도 함께 서술하였다. 제 3장에서는 고폭화약
인 RDX와 금속 첨가물인 알루미늄과 구리입자를 대상으로 한 해석
결과를 서술하였으며 대기중으로 금속입자가 퍼져 나가면서 연소되
는 후 연소 현상을 수치적으로 모사하였다. 제 4장에서는 HMX기반
고폭화약의 연속체 해석과 메조스케일 해석간의 차이를 나타내었으
며 HMX, 알루미늄, 바인더 3개 물질을 고려한 시뮬레이션 결과를
기술하였다. 제 5장에서는 기존에 2차원으로 진행되었던 해석 방식




2차원에서의 압축성 오일러 방정식의 질량, 운동량, 에너지
보존식은 아래 식 (2), (3), (4)와 같이 각각 서술할 수 있다.







                   (2)
                 (3)
여기서 식(3)은 화학반응이 일어나는 기체 상태에서의
고에너지물질의 압축성 방정식을 나타내며 식(4)는 금속 입자의
변형과 화학반응을 해석하기 위한 지배방정식이다. 여기서 r과 z는





















































































































축방향과 반경 방향의 속도 성분이다.
       (4)
2 2( ) / 2z rE e u u= + + 는 단위 질량당 총 에너지, e는 특정 내부에너지,
p는 압력을 나타낸다. 온도는 e=CvT 관계에서 도출되며, 여기서
Cv는 일정한 체적에서의 비열이다. 본 해석에서 Cv와 Cp는 γ ≡
cp/cv~1 관계와 같이 거의 같다고 가정한다. 반응 속도는
고폭화약에 대한 충격-폭발 천이 데이터에서 얻은 경험적인
Ignition & Growth 관계식을 따라 계산할 수 있다. Arrhenius 
법칙은 금속입자의 온도 기반 반응을 계산하도록 설정하였다 [14].
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method)를 통해서 정밀한 물질 경계간 추적이 가능해지며 [15] 본
지배방정식인 parabolic 편미분 방정식의 시간 및 공간
이산화(discretization)는 3차 Runge-Kutta 방법과 essentially 
non-oscillatory (ENO) method [16]가 사용되었다.
한편 미 반응 상태에서의 고폭화약의 non-spherical stress는
hydrostatic pressure에 비해 매우 작은 값을 가지기 통상적으로
무시된다. 그러나 금속입자는 변형과 관련한 구조적 거동을 면밀히
살펴보아야 하므로 Cauchy 응력 텐서는 다음과 같이 deviatoric 및
hydrostatic 응력으로 구성된다.
ij ij ijS ps d= -                         (5)
1 11 22 33 3kkI ps s s s= = + + = -                (6)
1 11 22 33 0kk kk kkJ S S S S ps d= = + + = + =           (7)
여기서 I1와 J1는 각각 Cauthy stress tensor와 deviatoric 
stress의 첫번째 스칼라 불변량이다. Deviatoric stress t텐서(Sij) 
및 hydrostatic pressure (p)는 압축과정에서 양의 값으로 간주된다.
Deviatoric stress의 변화율은 1차 미분방정식을 따르며 다음과
같이 기술할 수 있다.
, , 2 ( )
p
ijij ij tr ij cor ik kj ik kj ijS S S S S G D D= + = W - W + -
& & &         (8)
, 2 ijij tr ik kj ik kjS S S GD= W - W +
&                  (9)
, ,: 2
p
ij cor ij ij trS H D G N= - = - L
&                 (10)
９





























이때 ijD 와 ijD 는 각각 strain-rate 텐서와 deviatoric strain-
rate 텐서이다. Strain 텐서의 각 성분은 Johnson-cook 유동-응력
모델의 형태로 shear rate에 따라서 항복응력을 도출하는데
사용된다. Johnson-cook 모델은 소성변형에 필요한 유동 응력
또는 최소 외력을 얻기 위에 적용되었다. 이 모델은 equivalent 
plastic strain(EPS), strain rate, melting temperature [17]를
사용하며 식 (13)에 기술하였다.
e pe e e= +                        (12)
( ) 00 0 0
0 0
, , ( ) 1 ln 1
m
pn
Y p p p
p m
T T
T A B C
T T
e
s e e e
e
é ùé ùæ ö æ ö-




      
(13)
여기서 e , ee , pe 은 각각 strain tensor, elastic strain tensor, 
plastic strain tensor이며 σY, pe& , 0pe& 은 각각 항복응력, effective 
plastic strain rate, effective plastic strain rate of quasi-static 
state이다. 본 논문에서 사용된 금속 첨가물인 알루미늄과 구리의
기계적, 열적 물성치와 Johnson-cook 모델의 계수들은 다음 표에
정리되었다 [18]. 
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Strength model Initial yield stress (GPa) 0.148 0.090
2.2 상태 방정식
고에너지 물질의 연소로 인한 압력을 정확하게 계산하기 위해
열유체 동적 특성과 관련된 식 (14)와 같이 JWL(Jones-
Wilkins-Lee) 상태방정식 (Equation of state)을 사용하였다. 또한
미 반응 물질의 충격에 의한 압축 효과를 계산하기 위해 Mie-
Grüneisen 상태 방정식이 식 (15)와 같이 사용되었다.
( ) ( )
( )
1 0 2 0
reactive  , 1
0
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여기에서 μ=ρ/ρ0–1이며 A, B, C, R1, R2 및 w는 고폭화약에
따른 고유의 계수이다. 또한 c0는 음속, s0는 Hugoniot 기울기,
Γ0는 Mie–Grüneisen gamma이다. 반응 중 질량분율에 따른
압력계산을 위해 식 (14)와 (15)는 다음과 같이 조합되어
압력계산에 사용되었다. 
( )1 unreacted reactedp p pl l= - +               (16)
표 2.2와 표 2.3는 본 연구에 사용된 모든 물질에 대해
상태방정식 계수를 정리해 놓은 표이다.
표 2.2 상태방정식 계수 정리 – 알루미늄, 구리, RDX, 물
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7.15
１２
표 2.3 상태방정식 계수 정리 – HMX95, HMX, ESTANE























































한편 각각 반응 전 상태와 반응 후 상태의 음속은 다음의 식들을
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(18)
이때 반응 중에 있는 경우, 음속은 생성물 질량분율을 이용하여
１３
다음과 같이 계산할 수 있으며 이는 충격파 압축의 오일러
방정식의 Invariant를 계산하는데 사용된다.
  ( )2 2 21 unreacted reactedc c cl l= - +             (19)
2.3 연소 반응 모델
2.3.1 압력기반 폭굉(Detonation)화학반응
2 차원 비정상 상태에서의 생성물에 대한 고에너지 물질의 화학
반응 식은 다음과 같다.










&                 (20)
이때 λ  는 생성물의 질량분율을 의미하며 iw& 은 반응율을
나타낸다. 압력기반 간단화된 Ignition & Growth 모델은 다음과
같으며 폭굉현상을 모델링하는데 사용된다.
, (1 ) (1 )
a b
HMX i i iw I G Pl m l= - + -&               (21)
여기서 I, G, a, b 는 해석하고자 하는 고폭화약의 반응 상수들이며
p 는 압력, μ=ρ/ρ0−1 로 충격파 압축정도를 의미한다. 이때 본
연구에서 사용된 RDX, HMX95, HMX 의 상수들을 정리하면 아래
표와 같다.
표 2.4 폭굉모델에 대한 파라미터
１４

















2.3.2 온도기반 폭연(Deflagration) 화학반응
폭발한 폭발물의 고온 생성물 기체로 인해 고온 환경에 노출된
입자의 점화는 입자에 추가된 열량과 활성화 에너지 임계 값에
따라 달라진다. RDX 와 같은 폭약의 폭발이 이미 지나간 고온 가스
환경 내에서, 금속 입자의 대류 가열은 금속 점화의 활성화를 향해
입자의 엔탈피를 빠르게 증가시킨다. 그러나 입자가 너무 빠르게
팽창하면 에너지가 소실되고 금속 입자 폭연이 시작되기 위한 임계
온도 도달전에 열 손실이 발생하게 된다. 비정상적으로 팽창하는
동안 소량의 입자만 성공적으로 점화되면 인접한 입자도
연쇄적으로 반응하게 된다. 따라서 국소 불균일한 표면 반응은
입자들 사이의 동조반응을 유발할 수 있고, 다수 폭발의 연속으로
확산 화염으로 발전한다. 이것이 잘 정의된 폭발 및 폭연
Kinetics 를 이용하여 입자와 대기 사이의 열전달 교환을 이해해야
하는 이유이다. 한편 금속 입자들은 온도기반에 아레니우스
식(Arrhenius law)를 따라 폭연반응이 일어나게 된다.
( ) exp( / )ak T Z E RT= -                     (22)
A   B  : exp( / )(1 )
i
i





® = = - -
¶
        (23)
１５
반응 파라미터, 즉 활성화 에너지 및 pre-expansion factor 는
시차 주사 열량 측정기(DSC)를 이용하여 구할 수 있다. 시료
샘플을 다양한 속도로 가열하고, 각 속도에 대해 피크 온도를
기록한다. 식 (23)에 로그를 취해 다시 쓰면 아래와 같다.
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           (24)
두개의 기본 파라미터(dλ/dt, λ)는 DSC 발열 및 다중 선형
회기를 이용하여 구할 수 있다. 활성화 에너지와 pre-expansion 
factor 는 각각 그림 2.1 의 기울기와 절편에서 구할 수 있다.
이러한 파라미터는 표 2.5 에 요약되어 있으며, Arrhenius 반응
속도는 그림 2.1 의 온도에 따라 도표로 표시되어 있다. [19, 20]













(kJ mol−1 K) 8.314 × 10−3
１６
그림 2.1 알루미늄과 구리의 온도 역수에 따른 Arrhenius rate 
상수, ln(k) 값 분포
2.4 멀티스케일/다물질해석
2.4.1 레벨셋(Level set) 기반 다물질 경게면 처리 기법
HMX 와 알루미늄의 반응이 일어나는 동안 경계면의 변화를
처리하기 위해 레벨 셋 개념이 사용되었으며 무작위적으로 생성된
입자 및 Grain 경계를 정확하게 추적하게 된다. 레벨 셋 함수 ϕ 는
모든 점 또는 계산 노드에서 물질 경계면까지 가장 가까운 거리
값을 가지며 그 값은 식 (25)를 따라 시간, 및 공간상에서
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이 방정식은 공간에서 4 차 차분방법과 3 차 Runge-Kutta 
방법을 사용하여 적분된다 [21]. 인터페이스 레벨 셋 방법은
계산하는 동안 물질 경계면의 급격한 변화로 인해 인터페이스 가
바람직하지 않게 왜곡될 수 있다. Eulerian 고정 메쉬 방법의
이러한 잘 알려진 약점을 해결하기 위해 정상 상태에 도달할
때까지 다음 방정식을 풀어 주기적으로 레벨 셋 함수를 초기화
시켜준다.
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여기서 d 는 도메인의 그리드 크기이다.
2.4.2 메조스케일(Mesoscale) 시뮬레이션을 위한 초기조건
메조스케일 시뮬레이션을 위해 입자 및 Grain 을 임의적으로
생성하는 방법을 본 연구에서 개발하였다. 원형 및 다각형 모양이
고려되었으며 복합화약 내부 형태를 적절하게 수치해석 도메인으로
구현하였다. 원형 입자는 중심점과 반지름을 정의하여 생성할 수
있으며 다각형은 그림 2.2 에서 볼 수 있는 것과 같이 각의 수,
점의 위치, 중심점, 중심점과 점까지의 거리, 편각 등을 랜덤함수를
이용해서 생성한 후 이를 레벨셋함수로 설정하여 주었다.
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그림 2.2 랜덤하게 생성된 다각형 예시 (N=5)
그림 2.3 RDX 배경 속 랜덤하게 설정된 다중 입자 분포 초기
도메인: (a) 원형 모양의 알루미늄 입자 (b) 다각형의 구리 입자
그림 2.3 은 RXD 를 배경으로 하여 입자를 랜덤하게 생성한 초기
도메인 그림을 보여준다.
한편 제 4 장에서 기술한 HMX 와 같은 고폭화약의 Granule 을
모델링 하기 위해 위의 입자와 비슷한 방법으로 랜덤한 모양의 큰
다각형을 생성할 수 있다. 이때 HMX Granule 과 알루미늄 입자의
SEM 이미지 및 지름 분포는 아래 그림과 같다.
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그림 2.4 (a) HMX Granule (b) 밀집된 알루미늄 파우더의 SEM 
이미지. (c) HMX Granule (d) 알루미늄 파우더의 입자 크기 분포
그림 2.4 는 HMX 와 알루미늄 과립의 모양과 크기 분포를
명확하게 보여준다. 다각형은 볼록한 형상만을 가지도록 설정되어
있고 크기는 HMX 는 120μm, 알루미늄은 약 40μm 의 중심직경을
가지며 가우스 분포를 확인할 수 있다. 따라서 다각형의 HMX 
Granule, 원형 알루미늄 입자 및 Estane 결합체 배경이 존재하는
제 4 장에서의 시뮬레이션에서는 3 개의 물질 경계면이 고려되었다.
시뮬레이션이 진행되는 동안 3 개의 물질 경계면을 효율적이고 오류
없이 안정적으로 관리하기 위해 그림 2.5 과 같은 레벨 셋 병합 및
플립 방법이 적용되었다. 그림 2.5 는 물질 1 및 물질 2 를 기반으로
물질 3 을 정의하는 알고리즘에 대해 설명한다. 이 절차에는 물질 1 
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및 물질 2 의 레벨셋을 합치고 부호를 변경하여 물질 3 에 해당하는
새 레벨 셋 값을 부여하는 작업을 포함한다. 다른 두 물질에
의존하여 물질 3 을 렌더링 함으로써, 각각의 시뮬레이션 경계면
추적 단계에서 물질을 3 개가 아닌 2 개에 대해서만 풀면 되므로
수치해석적 비용을 아낄 수 있다. 또한 레벨 셋 재 초기화로 인한
오류를 크게 줄였다.
그림 2.5 물질 경계면에서의 레벨셋 병합과 뒤집기 방법
한편 시뮬레이션이 진행됨에 따라 물질 경계인 레벨 셋은 변하게
된다. 이 과정에서 레벨 셋의 변화는 유체 속도만 연관이 되어 있고
질량 보존과는 관련이 없다. 따라서, 금속 입자의 질량이 계산의
시작부터 끝까지 일정하게 유지되는지 확인하는 것이 필수 적이다.
이상적인 경우, 총 입자의 질량은 시뮬레이션이 진행됨에 따라
변하지 않고 일정하게 유지된다. 그러나 시간이 경과한 레벨 셋
경계가 불연속 도메인에서 지속적으로 재구성되기 때문에 일부
질량 손실이 예상된다. 그림 2.6 은 시뮬레이션 중 알루미늄 및
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구리 입자의 질량 변화에 대한 시간 이력을 보여준다. 시뮬레이션이
진행되어도 원래 질량의 약 95%를 유지하는 것을 확인할 수
있으며 레벨 셋 재 정렬 기능의 사용이 타당한 것이 확인되었다.
그림 2.6 알루미늄(상), 구리(하)의 질량비율 변화 기록 그래프
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2.5 하이드로다이나믹 코드 검증
2.5.1 Rayleigh bubble collapse
본 논문 전체에서 사용한 고폭화약 수치해석 코드에 대해 비
반응성 유동을 사용하여 검증을 진행하였다. 고폭화약은 반응성
유동으로 그 복잡성 때문에 V&V (Validation and 
Verification)진행이 어렵다. 따라서 비 반응성 유동 특히 물과
공기를 사용하여 코드에 대한 검증을 진행하였다. 먼저 경계면
알고리즘을 검증하기 위해 bubble collapse 가 고려되었다 [22].
크기 40µm 의 버블에 36MPa 의 충격파 충격이 가해졌다. 시간에
따른 버블 붕괴의 모양을 비교하여 계산의 유효성을 확인하였다.
그림 2.7 (상) Rayleigh 버블 붕괴 초기 조건 (하) 압력 및 버블
모양의 시간에 따른 참고 문헌 [22]계산 결과와 본 연구 결과 비교
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그림 2.7은 500개의 격자로 덮인 반경 40µm에서 Rayleigh 버블
붕괴의 시간 변화를 보여준다. 36MPa의 높은 수압이 사용되었고,
붕괴가 일어날 때까지 부패가 거의 기하 급수적으로 감소되었다. 압
력은 붕괴의 첫 튀는 지점에서 최대치에 도달했으며 주변에서 균일
한 압력이 작용했으므로 버블의 변위는 처음과 같다.
그림 2.8 Rayleigh 버블 붕괴 시 시간에 따른 부피 변화와 버블
중심의 위치 변화
그림 2.8은 기포 부피의 시간 이력과 기포 중심의 초기 위치에서
기포 중심의 변위를 보여준다. 기포 체적은 각 계산 셀의 공기 체적
을 합하여 계산된다. 기포 형태 및 부피의 변화에 대한 현재의 시뮬
레이션은 참조 데이터와 잘 일치한다.
2.5.2 충격파 전달 bubble collapse
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충격으로 인한 붕괴의 계산 영역은 그림 2.9 에 표시되어 있다.
그림 2.10 은 외부 충격파 36MPa 가 도메인의 한쪽 끝단에 적용될
때 단일 기포에 대한 형상 변화를 보여준다.
그림 2.9 물속에서의 충격파 전달 공기 버블 붕괴 초기 조건
그림 2.10 충격파 전달 기포 붕괴의 시간 진행에 따른 결과비교
컨투어 이미지 [22]
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그림 2.11 충격파 전달 버블 붕괴 시 시간에 따른 부피 변화와 버
블 중심의 위치 변화
외부로부터 충격파가 가해지면 기포가 변형되기 시작한다.
충격파가 기포와 상호작용하는 동안 충격파는 부분적으로 팽창파로
반사되어 Rayleigh 붕괴 경우와 유사하게 약한 충격으로 기포로
전달된다. 기포가 붕괴되기 시작하면 끝이 평평해지고 기포의
중심이 충격파가 진행되는 방향으로 움직이게 된다. 마지막으로,
붕괴의 후반에는, 버블 형태는 비구형이 된다. 단일 외부 충격파에
영향을 받는 단일 기포의 형태 변형은 Johnsen et al. [22]의
결과와 비교할 수 있다. 비교 결과는 그림 2.10, 11 에서 볼 수 있는
바와 같이 잘 일치하며, 붕괴되는 동안 기포의 형상 변화는 매우
흥미롭다. 기포의 중심 변위의 경우, 붕괴의 마지막 단계에서
고도의 비선형 형태로 인한 약간의 차이가 관찰되지만, 기포 부피,
모양 및 위치의 변화가 매우 정확하게 포착된다.
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또한 인터페이스 알고리즘을 정확히 검증하기 위하여 더 높은
충격압력으로 수행된 시뮬레이션과 다른 참고문헌과의 비교가
진행되었다. Turangan et al. [23]은 60MPa 의 충격파가 가해졌을
때 기포의 붕괴를 관찰 하였다. 시뮬레이션과의 비교는 그림
2.12 에 나와있다. 충격 접촉을 직접 받는 기포의 왼쪽이
평평해지고 오목 해지는 것을 알 수 있다. 기포는 점차적으로
붕괴되고 부피는 오목한 형태로 감소하게 된다.
그림 2.12 충격파 전달 버블 붕괴에 대한 현 계산과 참고문헌[23] 
모양 및 압력 비교 컨투어
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제３장 열압탄 메조스케일 반응해석
3.1 고에너지물질 내부에서의 알루미늄 입자 연소
물질 경계면 처리를 위한 기본 모델을 검증하는 이전의 게산에서,
액체의 기포는 연속체에 매립된 알루미늄 또는 구리와 같은 Grain
의 전형적인 구조적 특성을 포함하지 않았다. 여러 금속 입자의 무
작위 분포를 고려하기 전에 강한 충격파를 받는 단일 입자를 고려
하였다. 이러한 반응 유동에서의 간단한 고려 사항은 Ripley et al. 
[24] 및 Lieberthal et al. [25] 에서도 비슷하게 고려되었다. 그림
3.1은 충격파와 단일 입자 사이의 상호작용을 계산하기 위한 초기
형상을 보여준다.
그림 3.1 반응 RDX폭약에서의 단일 알루미늄 입자와의 상호작용
계산을 위한 초기 조건
그림 3.2는 1행에서 Shadowgraph, 2행에서 압력, 3행에서 알루
미늄 생성물의 질량분율, 4행에서는 종방향 속도를 보여주는 시간에
따른 컨투어 이미지이다. 초기 충격파는 위쪽으로 전파된다. 대략
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0.25μs에서 알루미늄 입자의 바닥과 충격파는 충돌하기 시작한다.
0.5μs~0.75μs의 shadowgraph 및 압력 컨투어는 알루미늄을 통
과하는 투과파가 알루미늄 바깥의 RDX부분의 충격파 보다 더 빠르
다는 것을 보여준다. RDX와 알루미늄의 밀도 차이는 약 1.68배이다.
알루미늄의 음속은 5500m/s이며, RDX의 음속은 훨씬 낮은 값을
가진다. 주 충격파의 전파 속도는 약 7800m/s이다. 따라서 알루미
늄 내부에서 진행되는 속도는 이미 음속보다 더 빠르게 충격파가
전파되는 것을 확인할 수 있다. 여기서 팽창파는 RDX 및 알루미늄
의 음속에 따라 반사되기 때문에, 팽창파는 각 매질에서 상이한 속
도로 전파되는 것을 볼 수 있다. 또 다른 흥미로운 특징은 알루미늄
입자의 모양 변화이다. 충격파로 인해 입자가 평평해지고 측면 끝이
약간 돌출되어 세로 속도 윤곽에서 높은 값이 나오는 것을 확인할
수 있다. 형태 변화는 참고문헌에 보고된 것과 일치한다. [24,25]
그림 3.2 고폭화약과 단일 알루미늄 입자의 상호작용 결과
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3.2 무한대 반지름을 가지는 반응막대의 연소해석
반응 막대 시험은 여러 폭발 특성 값을 구하기 위해 원통 형식으
로 만든 간단한 폭약을 연소시키는 시험이다. 반응막대 시험을 통해
폭굉 속도, 폭압과 같은 폭발 특성을 구할 수 있다.
폭약내의 입자는 구형 충격 압축으로 인해 탄성 소성 변형을 거
친다. 일단 알루미늄 입자의 항복 강도를 초과하는 응력이 가해지면,
입자는 굽힘 및 변형을 경험한다.
그림 3.3 알루미늄이 다량 포함된 RDX 반응 막대의 충격파 전달
폭굉 수치해석 결과
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그림 3.3은 RDX와 임의로 분포된 알루미늄 입자사이의 상호작용
에 대한 해석을 보여준다. 각각의 이미지는 왼쪽위: 압력, 오른쪽위:
shadowgraph, 왼쪽아래: RDX 생성물 질량분율, 오른쪽아래: 알루
미늄 생성물 질량분율을 나타내며 아랫면에서 충격파를 가했을 때
충격파가 전파되면서 반응하는 것을 보여준다. 각 입자는 RDX의
폭발 전파에 방해요소로 작용하고 반사된 파는 역방향으로 생성된
다. 반사는 원을 따라서 일어나게 되며 서로 겹쳐진다. 물에 기포가
붕괴되는 것과 달리, 금속 과립은 강한 충격파가 유입되어 즉시 붕
괴되지는 않는다. 대신, 이들은 심한 변형을 일으켜 일종의 인장파
를 생성한다. 이 파동은 압축 응력의 반사에 의해 형성되는 반면
RDX의 폭발파는 고밀도 알루미늄 입자의 후면 경계면에 영향을 미
친다. 이 파동은 인접한 알루미늄 입자와 충돌하여 반사파를 형성한
다. 시간이 지남에 따라, 장력파는 매우 다양하고 복잡한 패턴으로
발전하여 유동장에서 겹쳐지고 합쳐지게 된다. 각 알루미늄 입자는
충격파의 압력에 의해 형태가 변형되기 때문에 입자 속도와 함께
진행한다. 입자 속도는 약 300-700m/s이다. 결과적으로 각 입자
의 속도와 모양에 약간의 차이가 있다. 각 입자에 작용하는 충격파
의 압력과 속도는 약간 다를 수 있으므로 기하학적 배열, 모양 변형
및 입자 속도는 부분적으로 다를 수 있다. 이러한 현실적인 확률 분
포를 고려하면 모든 입자의 거동과 유동장과의 상호작용을 직접 분
석할 수 있으며, 이는 매우 복잡한 형태로 발전하므로 의미 있는 결
과를 제공한다.
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그림 3.4 구리가 다량 포함된 RDX 반응 막대의 충격파 전달 폭굉
수치해석 결과
구리가 다량 함유된 RDX의 경우에는 그림 3.4에 도시된 바와 같
이, 알루미늄 입자와 달리 구리입자는 불규칙한 다각형 형상을 가지
게 된다. 이러한 기하학적 인자는 길이 방향으로 전파되는 폭발파의
굴절 및 회절에 불규칙성을 야기한다. 원형 입자를 통과하는 충격파
는 입자를 둘러싸고 후면에 겹쳐진다. 반대로, 다각형 구리 입자는
날카로운 모서리를 가지므로 충격 방향으로 빠르게 굴절됩니다. 이
것은 알루미늄이 다량 함유된 RDX의 연소 경우보다 더 복잡한 유
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동장을 초래한다. 또한, 충격과 입자 사이의 상호작용에서, 초기 충
돌로부터 인장파에 의해 형성된 반사파 및 인접 입자 사이의 반복
적인 충돌은 매우 불규칙한 패턴으로 후류에 나타나게 된다.
그림 3.5 (상) 알루미늄 (하) 구리 이/가 포함된 RDX의 중심축에
서의 시간에 따른 압력분포
그림 3.5에서, 폭발파 프론트 뒤에서 알루미늄이 다량 함유된
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RDX 및 구리가 다량 함유된 RDX의 반응성 유동장을 비교하였다.
생성물 질량분율의 프로파일을 통해 시각화 된 폭발 파면의 전파속
도는 두 경우 모두 동일하며, 이는 폭발속도가 궁극적으로 RDX의
폭굉에 의해 결정됨을 의미한다. 다시 말해, RDX에 비해 연소 속도
가 느린 금속 입자는 초기 폭발파의 전파에 실질적으로 영향을 미
치지 않는다. 그러나 압력 섭동의 크기는 두 경우에서 다르다. 압력
변동은 알루미늄이 포함된 RDX보다 구리가 포함된 RDX에서 더 뚜
렷하다. 따라서, 압력 변동의 편차는 구리가 함유된 RDX의 반응성
유동이 함유된 입자의 형상을 따라 반사되어 다양한 변화를 만들어
내기 때문에 더 큰 것으로 계산된다. 알루미늄의 초기 항복응력과
소성 경화 계수의 값이 구리의 값보다 높기 때문에, 폭발파의 충격
파에 대한 기계적 거동이 다른 것으로 보인다. 알루미늄은 수십
GPa의 충격 압력과 충돌한 직후 형태가 눈에 띄게 변화하지 않는
다. 그러나 구리는 시간이 지남에 따라 점차 형태가 변하게 된다.
금속 입자의 화학반응은 폭연이 시작되는 임계 에너지 지점에 도
달하지 않는다. 따라서, 금속 입자의 특성은 단시간 스케일에서 두
드러지지 않게 된다. 그러나 알루미늄의 pre-expansion factor는
구리의 것보다 훨씬 높기 때문에 알루미늄의 화학반응은 thermal 
runaway로 더 빠르게 진행된다.
3.3 유한한 반지름을 가지는 반응막대의 연소해석
금속이 다량 함유된 폭발물의 후 연소 과정을 이해하려면 폭발
후 유동을 수치적으로 시뮬레이션해야 한다. 구형 알루미늄 및 다각
형 구리 금속입자를 포함하는 산소가 적은 상태에서의 폭발을 시뮬
레이션 하였다. 후 연소 효과는 공기 중의 폭발성 생성물의 연장된
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과압 및 가열로 인해 일어났다. 후 연소 과정은 폭발성 혼합 및 대
기 폭발에 의해 지배되기 때문에 완전히 불규칙적이거나 무작위적
일 수 있다. 그러나, 이러한 열압 효과가 증대된 고에너지물질의 다
중 반응의 주요 물리법칙은 일반적으로 초기반응 (또는 RDX의 최
초 폭발)에 이어 산발적인 후 연소 (또는 금속 입자 연소)의 두 단
계를 따른다. 산소 결핍이 자주 발생하는 폭발 과정에서 RDX는 음
의 산소 균형(-21%)을 갖기 때문에 탄소 입자와 일산화탄소로 구
성된 고온 기체 생성물로 변환된다. 이러한 탄화 기체는 후속 반응
동안 대기 중의 산소와 결합하여 안정적인 이산화탄소로 전환된다.
금속의 2차 폭연 연소열은 RDX 폭발 에너지보다 훨씬 높다. 후 연
소는 첫 폭발과 비교하여 훨씬 넓은 지역에서 발생한다. 따라서, 이
는 매우 높은 압력 및 고온 환경에서 폭발 전파, 충격파 반사 및 입
자 상호 작용을 포함하는 매우 복잡한 유체역학 과정이다.
그림 3.6 금속입자가 함유된 RDX의 반응 막대 초기 조건
금속입자가 함유된 RDX의 유한한 반경을 가지는 반응 막대 계산
초기 도메인이 그림 3.6에 도시되어 있다. 대기, RDX, 금속 입자(Al, 
Cu)의 3개 다른 물질이 초기에 제로 레벨 셋 경계조건을 통해 설정
되었다. 그림 3.7은 구리 RDX의 압력(상단) 및 총 에너지 (하단)
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에 대한 시뮬레이션 결과를 보여준다. RDX에서 총 50개의 다각형
구리 입자가 무작위로 고려되었다. RDX의 구성 요소의 길이 방향으
로 전파되는 폭발파는 최대 약 50μs까지 관찰된다. 이 경우에, 앞
서 관찰된 바와 같이 폭발파가 RDX에서 랜덤하게 분포된 입자와
충돌하는 동안 후방에서 복잡한 형태의 유동흐름이 형성된다. 폭발
이 폭발성 입자의 표면에 도달하면 폭발파가 형성되어 공기로 전파
되며 배기 가스 유동에서 유속이 발생하여 입자가 종 방향 및 반경
방향으로 이동하게 된다. 이 고온 고압 환경은 일정 시간동안 유지
되며 열 에너지가 입자에 공급된다. 70μs 후 일부 입자에 대해 점
화가 시작된다. 이것은 투입된 에너지가 활성화 에너지를 초과할 때
발생하게 된다. 입자 연소가 점진적으로 진행되고 후 연소의 두번째
단계가 진행된다. 그림 3.7의 하단에 있는 에너지 컨투어는 반응성
생성물 기체 유동에서의 에너지 전달과정을 이해하는데 유용한다.
RDX에서 초기 폭발이 진행되는 동안, 에너지 구배가 입자 사이에
나타난다. (~40μs). 천이과정에 화학 에너지는 생성물 가스에서 입
자로(~70μs) 전달된다. 결국, 90μs 후에, 충분히 가열된 입자들
로부터 후 연소가 발생하고 이들 입자들 및 그들과 이웃하는 입자
들이 동시에 연소된다.
구리 입자에 대한 점화 과정은 추후의 추가 시간 이미지를 보여
줌으로써 그림 3.8에 자세히 설명되어 있다. 결과적인 변형 및 경계
면의 변화 과정은 90μs에서 100μs까지 1μs간격으로 구리의 반
응 진행 변수에 대해 표시된다. 입자가 점화되기 전에 외부에서의
충격파로 인한 기계적 변형만 관찰된다. 입자가 점화되면, 크기와
모양이 확산 화염의 형태로 극적으로 변형된다. 개별입자를 보면,
점화가 입자 전체에 고르게 분포되어 잇는 것으로 보인다. 입자의
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표면은 대기 산소와 먼저 반응하므로 표면 반응 특성이 관찰된다.
그림 3.7 구리를 포함한 RDX의 대기 연소 과정(압력, 에너지)
그림 3.8 구리를 포함한 RDX의 대기 연소 과정 (구리 질량분율)
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폭발 후 유동에서 알루미늄 입자의 분산 및 연소는 그림 3.9에
묘사되어 있다. 이 그림은 알루미늄 입자가 함유된 RDX의 압력
(상단), 총 에너지(중단), 반응 진행 변수 (하단) 컨투어 시간 이미
지를 보여준다. RDX의 충격파 전파 및 후속 알루미늄 입자의 후 연
소가 명확하게 포착된다. 폭발 후 생성물 가스와 뒤 따르는 폭발파
는 폭발 후 유동의 주요 구성요소이다. 폭발성 고에너지 물질에서의
폭발 프론트는 비 연소 된 알루미늄 입자와 폭발 생성물 기체를 분
리하는 고압 및 고온 반응 구역으로 기술 될 수 있다. RDX에서 폭
발은 109`-1010Pa 정도의 압력으로 강한 충격파를 발생시킨다. 이
높은 압력은 알루미늄 입자에 필요한 엔탈피를 발생시켜 후 연소
효과를 유발하는 트리거를 제공한다. 생성물 가스 압력의 변화 및
응축된 상태에서의 유동 가속은 에너지 전달을 생성하고 알루미늄
입자의 후 연소를 유도한다. 알루미늄 입자의 연소 및 이어지는
afterburning으로 인한 열 방출은 제 2 peak 압력을 생성한다. 발
화 될 때, 이들 입자는 빠르게 반응하여 고압 및 고온의 유동을 발
생시켜 폭굉파를 일으킨다. 애프터 버닝은 확산 화염의 형태로 일어
나며, 대기의 밀도가 다른 두 개 이상의 상이 분산되고 혼합되어 화
염의 계면이 매우 불규칙적으로 발생한다. 금속이 함유된 RDX에서
다중 반응 메커니즘을 이해하기 위해, 알루미늄의 변형 분석이 요구
되어진다. EPS(Effective plastic strain)은 변형율 텐서의 소성 성
분의 함수로서 점진적으로 계산되는 단조 증가 스칼라 값이다. 유효
소성 변형의 값은 계산 시간동안 소성변형의 단계적 증분의 적분이
다. 그림 3.10은 EPS의 시간 변화를 보여준다. 폭발단계 (t1~t4)
및 Al 후연소 (t5~t10)중의 EPS를 나타낸다. t4에서 시작하는 확산
화염으로부터 후연소가 퍼진 후 스트레인 값이 빠르게 증가한다. 후
연소 과정 중에 알루미늄 연소의 진행에 따라 변형이 계속 증가하
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여 알루미늄의 표면은 20배 이상 확대되었다.
그림 3.9 알루미늄을 포함한 RDX의 대기 연소 과정 (압력, 에너
지, 알루미늄 질량 분율)
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그림 3.10 알루미늄을 포한한 RDX의 대기 연소 과정 (EPS)
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제４장 다물질 고폭화약 수치해석
4.1 고폭화약의 연속체 해석과 메조스케일 해석
4.1.1 반응막대 시뮬레이션 결과
폭속 측정 및 폭압 측정을 위한 유한 반경 반응 실린더 막대
테스트는 연속체 및 메조스케일에서 시뮬레이션 되었고 결과를
실험데이터와 비교하였다. 이것은 한쪽 끝에서 충격파가 시작될 때
다양한 입자 반경에서 샘플의 폭발 속도를 특성화 하기 위한 벤치
마크 테스트이다. 약한 외부 충격의 충격속도는 1500m/s이고 강한
충격의 경우 3000m/s이다. 이러한 충격 속도는 폭발 거리에
영향을 미친다. 셋업은 두가지 물질로, 95%의 HMX와 5%의
바인더로 구성되었다. 연속체 접근법은 샘플이 균질하고 반응성 및
물질 강도와 같은 각 물질 고유 특성은 무시하는 걸로 가정한다.
그러나 메조스케일(혹은 Grain scale)에서 바인더는 반응하는 HMX
생성물 가스에 의해 압축 강도 및 내성을 갖는 불활성 Grain물질로
간주된다. 결과적으로, 반응이 진행되는 동안 반응물 또는 생성물에
대해 혼합 또는 평균화된 상태방정식이 사용되지 않았다. 그림
4.1의 상단 그림은 샘플의 왼쪽 끝에서 충격을 받을 때 전파
속도를 측정하기 위해 연소방향을 따라 설치된 4개 센서 위치를
보여준다. 반경 0.5mm의 실린더 폭약이 왼쪽 끝에서 충격을
받았으며 shadowgraph로 표현된 컨투어에서 충격파 전달을 확인할
수 있다. 폭약은 각 샘플 반경에 따라 완전히 충격파 전달 폭굉으로
천이 될 수 있을 만큼 길었다. 그림 4.2는 두개의 시뮬레이션
비교를 위해 충격으로 인한 폭발 압력 전파를 보여주는 컨투어이다.
４１
그림 4.1 0.55mm HMX95 폭약의 충격파 전달 폭굉과정 연속체와
메조스케일 shadowgraph 컨투어 비교.
４２
그림 4.2 0.55mm HMX95 폭약의 충격파 전달 폭굉과정 연속체와
메조스케일 압력 컨투어 비교.
두가지 시뮬레이션 조건에 대해 0.1μs에서 시작은 거의 동일한
속도에 있는 반면, 연속체 영역에서의 속도는 시간이 1.2μs에
도달할 때까지 Grain 조건의 속도보다 빨랐다. 전파 화염의 프론트
뒤의 화염 구조는 바인더 주위 및 후방에 강한 희귀 및 반사가
존재하는 Grain scale 시뮬레이션 측면에서 극히 복잡한 것을
확인할 수 있다. 실험적으로 이용 가능한 데이터인 폭발 속도를
가지고 시뮬레이션과의 검증을 진행하였다. 여기서, 연속체 및
４３
Grain 시뮬레이션 모두 최종 폭발 속도는 일치하는 반면 충격파
전달 폭굉의 초기 가속은 Grain시뮬레이션에서 더 사실적으로
계산되었다. 이러한 전파 속도는 연속체에서 초기에 더 빠르게
계산되었으나 곧 Grain조건의 속도에 따라 잡히게 된다. (그림 4.3)
그림 4.3 연속체와 Grain모델 시뮬레이션의 충격파 속도 비교
그림 4.4은 0.12μs마다의 원통형 폭약의 중심선을 따라 전파
반응 프론트와 꼬리부분의 압력 필드를 보여준다. 연속체 결과는
폭발 정면 뒤에서 균일한 압력 강하를 보여주었고, 화염 프론트
뒤의 복잡성은 Grain scale 시뮬레이션에서 그 특성으로 인해
뚜렷하게 관찰된다.
４４
그림 4.4 연속체(상), Grain scale(하) 수치해석의 압력 분포
그림 4.5는 기존의 0.5mm 반응 막대에서 벗어나 다양한
반지름의 원통형 반응막대 실험데이터와 두 시뮬레이션을 비교한
것이다. 도시된 바와 같이, 매우 큰 반경 또는 제로 역 반경의 경우,
폭발속도는 이론적인 CJ 폭발속도 8750m/s와 잘 일치하였다.
４５
0.5mm-1의 경우를 제외하고, 폭발 속도는 모두 잘 일치하여
연속체 및 Grain scale 시뮬레이션이 폭발 속도 데이터를
수치적으로 모사하는데 신뢰할 수 있음을 시사한다. 그러나, Grain
scale 해석만이 화염 프론트의 초기 가속에 대해 심층적인
세부사항을 제공한다. 이는 강도가 높은 불활성 과립 (또는 바인더
과립)이 뜨거운 생성물 가스 주위에 존재할 때 폭발에 대한 내성이
더 컸기 때문이다.
그림 4.5 다양한 반지름을 가지는 반응막대의 수치해석(연속체,
Grain)결과와 실험결과 폭굉속도 비교
메조스케일 시뮬레이션으로 대표되는 또 다른 차이점은 누적
충격량(Impulse) 값의 차이이다. 그림 4.6는 축방향을 따라 4 개의
압력센서 측정 값을 보여준다. 연속체 및 Grain 두경우의
시뮬레이션에서 센서 P4의 충격파로 인한 폭발은 유사한 피크 값과
４６
모양을 가지지만, P1센서 Grain 해석의 경우는 충격파가 아직
완전히 폭굉으로 천이되지 않은 상태이다. Grain 시뮬레이션에서
압력 전파를 고려하면, 폭굉으로 발달함에 따라 P1의 뭉툭한 peak
모양이 P2, 3, 4에서 보는 바와 같이 뾰족한 형태로 발전하는 것을
확인할 수 있다. 이러한 압력 샤프닝 지연현상은 Grain scale
simulation의 새로운 특성으로 여겨진다. 또한, 모든 물질이 균질한
것으로 가정되는 연속체 해석의 경우는 Grain 해석에서만 나타나는
유동 반사, 굴절로 인해 생기는 복잡하고 불규칙적인 wake가 없는
것이 확인된다. 충격파 프론트가 센서 P2~P4를 통과하는 동안
Grain scale simulation의 폭굉 프론트는 연속체 시뮬레이션
프론트를 따라잡았다.
그림 4.6 센서 P1~4에서 측정된 압력전파도
４７
표 4.1 4개의 센서에서 측정된 Peak 압력과 Impulse
P1 P2 P3 P4
Peak pressure 
(continuum, GPa)
31.6 31.9 32.3 32.0
Peak pressure 
(granule, GPa)
17.3 30.7 32.4 32.4
Impulse 
(continuum, Pa•s)
1,849.3 1,764.9 1,767.8 1,763.5
Impulse
(granule, Pa•s)
1,683.4 2,101.2 2,112.9 2,116.8
표 4.1은 각 압력 그래프에 대해 계산된 임펄스와 함께 4개의
센서 위치에서 측정된 peak 압력을 보여준다. 센서 P1에서
측정하였을 때 최대 압력은 대략 32GPa였다. 이 단계에서 Grain
해석은 폭굉으로 완전히 천이 되지 않았으므로 여기서 측정된
임펄스는 연속체 해석에서 더 크게 계산되었다. 그러나, P2~P4에서
계산된 임펄스는 Grain simulation이 더 큰 값을 가졌으며, 이는
폭굉으로 천이 된 후 HMX와 바인더 두 물질 간의 상호작용으로
인해 더 긴 압력 완화길이와 관련이 있다. 연속체 계산은 균질한
매체를 가정했으며, 따라서 압력 분석 결과 꼬리부 압력이 비교적
짧은 폭발 후류 구조가 발생하였다. 반면, Grain scale 시뮬레이션은
중첩된 rarefaction, grain-solid 상호작용, 뜨거운 기체상태의
압축으로 인해 상대적으로 길고 높은 테일 압력을 가지게 되었다.
4.1.2 통계적 열/연소 분석
４８
폭굉으로 천이되는 동안의 발열 거동을 분석하기 위해 다음
방정식 [26]를 사용한 열 방출 속도(q ,̇ GW/m3)는 연속체 및
Grain simulation을 비교 분석하는데 사용되었다.
 ̇ = −∆      ̇                     (27)
여기서  ∆H  는 발열량 (J/kg)이고 zi는 반응물의 volume
fraction,  ̇  는 reaction rate를 나타낸다. 시뮬레이션의 각
단계에서 열 방출 속도가 계산된다. 열 방출 속도의 전체 범위는
로그 스케일로 균일하게 나뉘며 각 계산 셀은 통계적으로 계산된다.
이 연구에서 열 방충 속도는 0에서 대략 109GW/m3의 범위이므로
확률 밀도 함수 (PDF; Probability Density Function)는 다음과
같이 계산할 수 있다.
Probability(  ≤      ( ̇) <   +   ,   ≤   <   +   ) =  ( ̇,  )    
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 
    
Unit :  ̇(GW/m3), Y(mm)                (28)
그림 4.7은 PDF를 사용하여 실린더의 세로 축을 따라 열
방출률의 분포를 보여준다. 반응이 진행됨에 따라, 종 방향으로
방출된 열의 분포는 색상 컨투어로 확인할 수 있다. 108정도의 열
방출이 주로 충격파 정면에서 방출되고 104정도의 열 방출량이
팽창 섹션에서 지배적인 것을 알 수 있다. 여기서, 열 방출 속도의
분포는 (i) Grain vs 연속체 scale (a,b,e,f) 및 (ii) 폭굉 vs 폭굉
천이 지점 두개의 기준으로 나누어서 분석되었다.
４９
그림 4.7 (a-d)연속체, (e-h) Grain 해석에서의 열 방충률
５０
먼저, 천이 상태에서 (a-b) 연속체 및 (e-f) Grain 수치해석을
비교할 때, 연속체 및 Grain 시뮬레이션에 대한 가장 높은 열 방출
률은 각각 108 및 104로 표시된다. Grain 수치해석에서 보다
연속체에서 열 방출 속도가 더 크기 때문에, 균질분석(연속체)에서
충격 폭발 전이가 더 빠른 이유가 확인된다. 폭굉으로 완전히
발달한 이후인 (c-d) 및 (g-h)의 나머지 수치를 비교할 때, 열
방출 속도 분포는 두 조건에서 상당히 유사하다는 것을 알 수 있다.
데토네이션 프론트에서 108에서 109사이의 열 방출 값을 가진다.
두 경우 모두, PDF이미지로부터 105~109의 열 방출량이 반응 영역
전면에 존재하는 것이 확인된다. 이 넓은 열 방출은 반응 막대 내의
반응 프론트가 공기와 만나는 부분 때문에 곡선 형태로 형성 되기
때문이다. 또한 PDF 컨투어는 두 시뮬레이션 모두 가장 확률이
높은 선(밝은 선)을 표시하며 각 Y축의 평균 열 방출량에 해당한다.
이 라인은 같은 시간의 두 시뮬레이션에서 동일한 값을 갖는다.
다시 말해, 두 개의 서로 다른 시뮬레이션에서 벌크 열 방출률은
동일하지만, 연속체 스케일로 얇은 분포의 컨투어가 형성되는 반면
메조스케일에서는 두꺼운 분포의 컨투어가 생긴다. 이것은 연속체
시뮬레이션에서의 균질함을 보여주고 granule 시뮬레이션에서의
이종성을 보여준다.
한편 전체 도메인에서의 열 방출 속도 PDF 다음 수식을 통해서
구할 수 있다.
 ( ̇) = ∫  ( ̇,  )   
 
 
                (29)
５１
그림 4.8 열 방출 속도에 따른 PDF분포. (a-d) 연속체 해석, (e-
h) Grain 시뮬레이션
５２
그림 4.8은 전체 도메인에서 가장 지배적인 열 방출률을
보여준다. 여기에서 PDF와 같은 열 방출률이 발생하는 영역의
크기를 나타낸다. 그림 (a-b)와 (e-f) 천이 상태에서,
grain시뮬레이션에서 보다 연속체 시뮬레이션에서 더 높은 열 방출
속도를 확인할 수 있다. 또한, 그림 (c-d)와 (g-h)를 비교하면,
벌크 열 방출 속도는 그림 4.7에 도시된 바와 유사하기 때문에
완전히 데토네이션으로 천이 후 유사한 패턴이 관찰된다. PDF
최대값과 대략적인 형상은 유사하지만, 연속체 해석은 Grain 
시뮬레이션보다 단순한 도메인을 가지기 때문에, 메조 스케일에서의
이종 grain 특성이 주변 물질의 복합 반응에 유리하게 영향을
끼쳤음을 나타낸다.
4.2 3물질 복합화약 반응막대 해석
서로 다른 유형의 3종 다중 grain을 고려한 해석을 진행하였다.
반응성 grain으로서의 HMX (55%), 반응성 금속 첨가물 알루미늄
입자 (10%), 도메인 배경으로서의 미반응 바인더(35%)가 고려된
시뮬레이션을 수행하였다. 비 균질성은 시뮬레이션 초기화에서 엄격
하게 실시된다. 본 논문에서 앞서 언급된 초기 도메인 형성 방법 및
3물질 처리기법이 시뮬레이션에 적용되어 각 물질 경계면을 정확하
게 추적할 수 있었다. 그림 4.9는 HMX, Al, 바인더를 포함하는 시
뮬레이션 도메인을 보여준다. 하단에 충격이 가해지면 충격파가 형
성되고 HMX 및 Al입자에서부터 급격한 변형으로 인해 연소 가스
가 발생한다. HMX는 폭발로 빠르게 발전한 후 뜨거운 생성물 연소
가스로부터 Al의 입자들이 후 연소하게 된다.
５３
그림 4.9 3개물질(HMX, Al, 바인더) 해석을 위한 초기 도메인
그림 4.10과 11은 약한 충격(~1500m/s)에 대한 반응 막대의
연소 해석 결과를 보여준다. 각각 Shadowgraph, 압력, HMX 생성
물 질량분율, Al 생성물 질량분율이 고려되었다. 충격은 Grain을 가
속화시켜 최대 15GPa의 압력을 만든다. Shadowgraph를 통해 초기
에 HMX 및 Al 입자의 변형이 일어나는 것을 볼 수 있고 특히
HMX의 국부적인 압축은 반응으로 이어진다는 사실을 확인할 수 있
다. 알루미늄은 초기에 반응을 하지 않고 기계적인 변형만 하지만,
HMX의 반응으로부터 생성된 고온의 생성물 가스는 데토네이션 프
론트 뒤의 영역에서 미세 입자로의 열 전달을 유발한다. HMX의 생
성물 질량분율은 0에서 1로 변화하여 완전히 연소되었음을 볼 수
있고, Al 미립자는 거의 연소되지 않으며 최종적으로 0.0005의 반
응 단계치를 확인할 수 있다. 압축에 의한 열은 알루미늄의 연소에
중요한 요소다. 그러나, 이 경우 약한 충격은 알루미늄을 생성물 가
스로 완전히 전환시키기에 충분한 에너지를 제공하지 못했기 때문
에 완전히 연소되지 못하였다.
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그림 4.10 경미한 충격파 전달 시 Shadowgraph와 압력 컨투어
그림 4.11 경미한 충격파 전달 시 HMX 및 Al 질량분율
５５
그림 4.12와 13은 완전한 반응을 유도하도록 설계된 강력한 충격
문제 (~3000m/s)를 나타낸다. 샘플 상단에 도달하는데 걸리는 시
간은 약 0.25μs였으며 이는 약한 충격의 경우모다 훨씬 빠르다.
강한 충격으로 인해 입자 속도가 빨라져 HMX와 알루미늄 입자가
심한 변형을 일으켜 HMX가 완전하게 반응하고 알루미늄도 역시 완
전하게 연소되었다. t1에서 초기 압축이 관찰되었고, t5에 이르러서는
이러한 변형은 상당히 심해진 것을 확인할 수 있다. 따라서, HMX
및 알루미늄 둘 다의 생성물 질량분율이 1에 도달하여 완전히 반응
한 것을 확인할 수 있으며 후속된 폭발이 일어났음을 나타낸다. 이
러한 결과는 연속체 시뮬레이션이 HMX grain, 알루미늄 및 강도를
같는 바인더와 같은 세가지 물질이 초기 천이 구간 및 완전 폭굉
천이 완료 구간에서 상호작용하는 방식에 대해 세부 정보를 보여주
지 못했기 때문에 매우 흥미롭다.
그림 4.12 강한 충격파 전달 시 Shadowgraph 와 압력 컨투어
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그림 4.13 강한 충격파 전달 시 HMX 및 Al 질량분율
그림 4.14 강한 충격, 0.16μs에서의 열 방출 속도 PDF 컨투어
그림 4.14는 이전에 2개의 물질로 고려되었던 열 방출 분포 PDF
를 3개의 물질 경우에서 나타낸 결과를 보여주는 그림이다. 높은 열
방출을 나타내는 HMX의 반응 영역과 비교적 낮은 열 방출 속도를
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갖는 알루미늄이 구별되는 것을 확인할 수 있다. HMX의 높은 반응
성은 높은 열 방출 속도 (~108)로 충격파 프론트 근처에 국한된다.
그러나 HMX와 달리 알루미늄은 비교적 천천히 연소하여 약
0.0007~0.0012m의 넓은 반응 구역에서 104~106정도의 열을 방
출한다. 이는 반응성 금속(이경우, 알루미늄)의 후 연소 특성을 설
명한다.
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제５장 입자기반 3차원 복합화약의 충
격파 전달 폭굉 수치해석
본 장에서는 Grain 시뮬레이션을 위해 계산 영역을 기존 2차원에
서 3차원으로 확장하였다. 2차원에서 3차원 시뮬레이션으로 확장하
려면 다각형 입자의 적절한 초기화와 배치가 요구되며 이는 충격에
의한 초기 반응 시 입자의 압축, 팽창, 반응, 입자상호작용 등에 영
향을 끼치게 된다. 본 장에서는 2개 및 3개의 물질을 포함하는 고
에너지 물질에 대해 3차원 충격파 충격에 대한 시뮬레이션 결과를
나타낸다.
5.1 3차원 2물질 복합화약의 충격파 전달 폭굉
시뮬레이션
HMX 및 바인더와 관련된 2개의 물질이 사용된 문제가 3차원 분
석을 위해 먼저 고려되었다. 다각형 3차원 HMX Grain과 배경으로
사용된 HMX 경계면은 레벨셋 함수를 이용하여 모델링 되었다. 무
한 반지름을 가지는 반응 막대의 폭약 수치해석 초기 도메인이 그
림 5.1에 도시되어 있다. 그림 5.1은 어떻게 크고 작은 HMX Grain
들이 open-end 도메인에서 배치되어 있는지 나타낸다. HMX의 입
자 크기는 무작위로 50~200㎛의 크기를 가지도록 설정하였다. 이
영역의 빈 공간은 빈 공간이 아니라 탄성 바인더로 물질할당이 되
어 있고, 외부 충격 위치는 바닥면으로 1500m/s의 flyer 충돌을 가
정한다.
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그림 5.1 3차원 2물질 복합화약 해석 초기조건(HMX, 바인더)
그림 5.2 3차원 2물질 복합화약의 압력, 질량분율 해석결과
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그림 5.2는 바인더의 압축과 HMX반응에 의한 압력파 분포를 보
여준다. 바인더의 압축에 의한 압력 발생은 평평한 충격파 프론트
(압력 컨투어에서 주황색으로 도시됨)를 형성하고; 그 후 HMX의
폭발에 의해 생성된 압력을 나타나는 적색의 파 구조가 형성된다.
또한, 0.6μs에서 시작하여 시뮬레이션이 끝날 때까지 나타나는 전
면의 노란색 물결 구조는 expansion wave를 나타낸다. HMX반응의
진행은 또한 2D 약한 충격의 결과와 같이 반응이 0에서 1로 직접
빠르게 진행되지 않았지만, 팽창파가 생성될 때 완전히 반응했음을
나타낸다. 이때, HMX 입자는 압축되고 입자 속도에 따라 위쪽으로
이동하며 서로 겹쳐진 것을 확인할 수 있다.
5.2 3차원 3물질 복합화약의 충격파 전달 폭굉
시뮬레이션
이제, 알루미늄입자가 기존 3차원 도메인에 추가되어 HMX보다
상대적으로 더 오랜 시간 연소하고 Heterogeneous 고에너지 물질
시스템에 엔탈피를 지속적으로 공급할 수 있게 도메인을
설정하였다. HMX 다각형과 함께 원형의 추가 알루미늄 입자는
검정색으로 모델링되어 그림 5.3에 나타나 있다. 알루미늄의 직경은
20에서 40㎛로 배치되도록 설정하였고, 1500m/s의 표면 충격
속도가 아랫면에 적용되었다.
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그림 5.3 3차원 3물질 복합화약 해석 초기조건(HMX, Al, 바인더)
그림 5.4 3차원 3물질 복합화약의 압력, 질량분율 해석결과
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그림 5.4에서 볼 수 있는 것과 같이, 평면 압력파 표면의 형성은
바인더 물질의 압축, HMX의 연소, 압축 및 rarefaction
상호작용으로 인해 발생되는 것으로 나타났다. 3차원 도메인에서 각
알루미늄의 극심한 변형으로 산란된 알루미늄입자의 점화 확인할
수 있다. 알루미늄 입자 들은 초기에 압축되어 반응 프론트를 통해
위쪽으로 이동하면서 연소되고 레벨이 붕괴되면서 사라지게 된다.
６３
제６장 결  론
멀티스케일 다 물질 해석 기법을 활용하여 금속입자 함유 고에너
지 물질의 연소/폭발 해석을 진행하였다. 물질 경계면의 효과적인
처리를 위해 레벨 셋 알고리즘과 함께 압축성 오일러리안 유체 역
학 방법을 사용하여 반응성 유동 및 충격파-입자 상호작용을 해석
하였다. 유체 역학 시뮬레이션은 condensed phase 유동과 고체 입
자들의 변형 사이 상호작용을 통해 양방향으로 수행되었다. 충격파
-입자 상호작용만 아니라 다 물질, 다상 유동을 처리하기 위한 본
알고리즘의 적합성은 일련의 알려진 Cold flow 솔루션 및 참고 문
헌을 통해 검증되었다. 본 연구는 기본 폭발성 물질(RDX, HMX)의
폭굉(Detonation), 반응 금속 첨가물(Al, Cu)의 폭연(Deflagration)
및 물질 결합체로 사용된 바인더의 압축 등 여러 물질의 열적/구조
적 거동을 성공적으로 해석하였다. 초기 고폭화약의 폭굉 및 알루미
늄의 후 연소 반응을 메조스케일에서 해석하여 금속 첨가물에 따른
열압 효과를 수치적으로 모사하였다. 또한 연속체 모델과 Grain 모
델에서의 비교 분석을 통해 메조스케일 해석기법의 중요성을 분석
하였으며 기존 2물질 해석을 3물질로, 2차원 해석을 3차원으로 확
장하여 충격파 전달 폭굉이 일어날 때 고에너지물질 내부 개별 물
질의 연소 및 유동의 압축, 팽창을 살펴보았다.
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Abstract
A Study on Combustion/Explosion of Heterogeneous 
Energetic Materials Using Multiscale and Multi-Material 
Analysis Method 
Sanghun Choi
Department of Mechanical and Aerospace Engineering
The Graduate School
Seoul National University
An investigation of shock–particle interactions in reactive flows is performed 
using Eulerian hydrodynamic method with a hybrid particle level-set algorithm 
to handle the material interface dynamics. The analysis is focused on the meso-
to macro-scale numerical modeling of a granular metalized explosive 
containing randomly distributed metal particles intended to enhance its blast 
effect. The reactive flow model is used for the cyclotrimethylene-trinitramine 
(RDX) and 1,3,5,7-tetranitro-1,3,5,7-tetrazocane (HMX) component, while 
thermally induced deflagration kinetics describes the aerobic reaction of the 
metal particles. Then, the shock-induced collapse of metal particles embedded 
in the condensed phase domain of a high explosive is simulated. Both 
aluminized and copperized RDX are shown to detonate with a shock wave 
followed by the burning of the metal particles. The energy release and the 
afterburning behavior behind the detonating shock wave successfully identified 
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the precursor that gave rise to the development of deflagration of the metal 
particles. In addition, the homogeneous model and the heterogeneous model 
were compared and analyzed on the mesoscale for the detonation phenomenon 
with the same composition. The expansion to multi-material and three-
dimensional simulation allowed accurate calculation of the thermal/structural 
behavior of grains in the reactive flow of heterogeneous explosive.
Keywords: Hydrodynamic analysis, High explosive, Shock 
induced detonation, Energetic materials, Mesoscale simulation
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